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Проведено численное моделирование заполнения глубоких ловушек, находящихся в кластерах сферической и эл-
липсоидальной формы. Результаты моделирования использованы для оценки параметров кластеров дивакансий в 
кремнии, облученном быстрыми нейтронами. 
 
Введение 
При облучении полупроводников  высокоэнер-
гетическими ядерными частицами (протонами, 
нейтронами и ионами) в результате столкновений 
атомам решетки может передаваться большая 
энергия с последующим образованием большого 
количества первичных радиационных дефектов в 
локальной области кристалла. В результате ре-
акций между первичными дефектами непосред-
ственно после облучения образуются области с 
высокой концентрацией устойчивых дефектных 
комплексов – кластеры (скопления) дефектов. Как 
правило, образующиеся дефектные комплексы 
компенсируют исходную проводимость кристал-
лов. То есть, дефекты в кластерах захватывают 
основные носители заряда, и кластеры дефектов 
приобретают избыточный заряд. Этот избыточ-
ный заряд экранируется подвижными носителями 
заряда – в полупроводнике создается рельеф 
потенциала, который изменяет скорости неравно-
весных электронных процессов [1]. Для предска-
зания изменения характеристик полупроводнико-
вых приборов под действием облучения тяжелы-
ми ядерными частицами необходима информа-
ция о параметрах устойчивых кластеров дефек-
тов: число дефектов в кластерах, их форма и 
размеры, функция распределения дефектов 
внутри в кластеров и т.д. Однако в настоящее 
время отсутствует достоверная эксперименталь-
ная информация о таких параметрах кластеров 
дефектов в кристаллах кремния, облученных 
нейтронами и ионами. 
DLTS является одним из наиболее распро-
страненных методов определения параметров 
кластеров. В работе [2] предложено использовать 
этот метод для изучения кластеров радиацион-
ных дефектов в кремнии. Метод основывался на 
модифицированной модели сферического кла-
стера, предложенной ранее в [3]. Несколько иное 
рассмотрение модели сферического кластера 
было проведено в работе [4]. Было показано, что 
основными проявлениями кластеризации 
дефектов являются: во-первых, температурная 
зависимость амплитуды пиков дивакансий в раз-
личных зарядовых состояниях Smax(T) и их отно-
шение [1–3], во-вторых, “растянутая” кинетика 
заполнения кластеризованных дефектов [3, 4]. В 
данной работе исследуется первые две 
характеристики. В отличие от методов, исполь-
зующих получение приближенного аналитическо-
го решения, мы использовали для нахождения 
общих закономерностей влияния кластеров на 
электрические свойства полупроводника числен-
ное решение соответствующих математических 
задач.  
 
Постановка задачи 
Распределение электрического потенциала φ 
в кластере с цилиндрической симметрией удов-
летворяет задаче для нелинейного уравнения 
Пуассона: 
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ρс – распределение плотности заряда – для кла-
стеров моновалентных и дивалентных дефектов 
определяется следующим выражением: 
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где Nd – концентрация доноров, 
( )i
TN  и 
( )j
TTN  – 
функции распределения моновалентных и дива-
лентных ловушек соответственно, ( ),iTf  
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– функции заполнения ловушек. Концентрация 
свободных электронов n связана с электрическим 
потенциалом выражением 
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В работе рассматривались кластеры, имею-
щие форму сферы и вытянутого сфероида. Рас-
пределение дефектов в вытянутом сфероидаль-
ном кластере описывалось функцией следующего 
вида: 
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где M – число дефектов в кластере, a = Rγ
–1/3
, 
b = Rγ
2/3
 (γ > 1). При γ = 1 получаем a = b = R, и, 
таким образом, рассматриваемый вытянутый 
сфероидальный кластер имеет тот же характери-
стический объем, что и сферический кластер с 
характеристическим радиусом R. 
При решении задачи для нелинейного урав-
нения Пуассона применялся метод конечных 
элементов с использованием адаптивной сетки. 
Неограниченная область задания уравнения за-
менялась ограниченной областью, размеры кото-
рой зависели от характеристических размеров 
кластера. Для решения системы нелинейных 
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уравнений использовался модифицированный 
метод Ньютона. 
Полученные значения функции φ(ρ,z) позво-
ляют рассчитать значения чисел заполнения 
уровней ловушек, находящихся в различных час-
тях кластера: 
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и среднюю долю заполненных ловушек 
Cf : 
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где F – уровень Ферми, ЕТ – уровень ловушек. По 
амплитуде пика в спектрах DLTS мы может опре-
делить понижающий фактор 
  0/c cη f f  (8) 
и его температурную зависимость ( )cη T . Именно 
расчет ( )cη T  и будет основной целью настоящей 
работы. 
 
Влияние параметров сферического  
кластера на понижающий фактор 
Рассмотрим сферический кластер, в состав 
которого входит два типа  одновалентных дефек-
тов. Будем рассматривать случай, когда их рас-
пределения характеризуются одинаковыми зна-
чениями радиусов R1 = R2. Уровень первого де-
фекта положим равным Ес – 0.225 эВ, а второго – 
Ес – 0.421 эВ, что соответствует уровням дива-
кансии в кремнии. Число дефектов первого типа 
обозначим М1, а второго – М2. Случай, когда 
М1 = М2 соответствует кластеру дивалентных ло-
вушек с большим расстоянием между уровнями, 
как это имеет место для дивакансий в кремнии. 
На рис. 1 показаны зависимости понижающего 
фактора cη  для различных значений М1 и R. Как 
и следовало ожидать, величина cη  падает с рос-
том М1 для кластеров фиксированного радиуса. 
Однако имеет место корреляция между cη  и со-
отношением 1 1/M R , т.е. кластеры с одинаковым 
соотношением 1 1/M R  характеризуются одним и 
тем же понижающим фактором cη  (см. рис. 2). 
Этот факт особенно важен с учетом того, что в 
процессе облучения образуются кластеры раз-
личного размера, но размер кластера коррелиру-
ет с числом входящих в его состав первичных 
радиационных дефектов М ~ r 
α
, где 1α   [4]. Эти 
данные показаны на рис. 2 штриховой линией. 
Как видно из рис. 2, наклоны линий 3 и 5 близ-
ки друг другу. То есть в кремнии все различные 
кластеры будут характеризоваться одним и тем 
же понижающим фактором. Этот вывод в целом 
согласуется с заключениями работы [4]. Однако 
численные значения для одних и тех же парамет-
ров кластера несколько отличаются, что связано 
c различием законов распределения дефектов 
внутри кластера, использованных в [4] и настоя-
щей работе. Другим фактором, влияющем на аб-
солютные значения понижающего фактора явля-
ется форма кластера. 
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Рис. 1. Зависимость понижающего фактора от количе-
ства дефектов в кластере для различных радиусов кла-
стера и значений М2; T = 125 K, Nd = 10
15
 см
-3
., длина 
Дебая LD = 84 нм. 
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Рис. 2. Зависимость числа дефектов в первом кластере 
от величины радиуса кластера при понижающем факто-
ре 0.5, для различных значений М2, T = 125 K. Для кри-
вых 1,3 LD = 84 нм, для кривых 2,4 LD = 265 нм. 
 
Температурная зависимость  
понижающего фактора 
Из экспериментальных данных DLTS извест-
но, что пик, соответствующий ионизации двукрат-
но отрицательного состояния дивакансии (
2V
 ) 
уменьшается с ростом температуры его наблю-
дения [4]. Этот факт объясняется тем, что с рос-
том температуры уровень Ферми в объеме полу-
проводника понижается, что приводит уменьше-
нию члена (F + φ – ET) в знаменателе формулы 
(6). Соответственно уменьшается fT(ρ,z) и cf . Та-
кая температурная зависимость амплитуды пика 
DLTS является еще одним признаком наличия в 
полупроводнике кластеризованных дефектов. И, 
в принципе, этой зависимостью можно восполь-
зоваться для оценки параметров кластера, даже 
если абсолютная величина понижающего факто-
ра не известна. 
При изучении вопроса о зависимости ( )cη T  
будем рассматривать как сферические кластеры, 
так и кластеры, имеющие форму вытянутого сфе-
роида. По-видимому, модель кластеров такой 
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формы является более реалистичной по сравне-
нию со сферическими кластерами. При расчетах 
мы задавались параметрами кластеризованных 
дефектов и температурами, характерными для 
дивакансий в кремнии. 
Результаты вычислений представлены на 
рис. 3–4. Как видно из этих рисунков, форма кла-
стера достаточно сильно влияет на соотношение 
между числом дефектов в кластере и понижаю-
щим фактором. Для кластеров вытянутой формы 
величина cη  меньше для одинаковых значений 
М. Для вытянутых кластеров наблюдается также 
и более слабая зависимость cη  от температуры. 
 
Рис. 3. Температурная зависимость амплитуды пика 
DLTS для двукратно заряженных дивакансий (S(T)) в 
вытянутом сфероидальном (γ = 10) и сферическом 
(γ = 1) кластерах при M = 10 и M = 20 (линии), а также 
экспериментальные данные (маркеры). Амплитуды пика 
нормированы на амплитуду при 126 К, 
Nd = 2.55∙10
13
 см
-3
, R = 10 нм. 
Результаты численного моделирования также 
показали, что величиной, определяющей зависи-
мость Smax(T), является отношение суммарного 
числа дефектов в кластере (M) к его характери-
стическому радиусу (R). Кроме этого следует от-
метить, что скорость падения амплитуды сигнала 
DLTS с температурой уменьшается при исполь-
зовании кристаллов с более высоким уровнем 
легирования. 
 
Рис. 4. Температурная зависимость отношения ампли-
туд пиков DLTS для двукратно (S
=
(T)) и однократно (S
-
(T)) заряженных дивакансий в вытянутом сфероидаль-
ном (γ = 10) и сферическом (γ = 1) кластерах (линии), а 
также экспериментальные данные (маркеры). Значения 
температуры приведены для пика двукратно заряжен-
ных дивакансий. Nd = 2.55∙10
13
 см
-3
, R = 10 нм. 
 
Заключение 
Из результатов численного моделирования 
следует, что как доля регистрируемых дефектов, 
так и зависимость Smax(T) в значительной степени 
определяются формой кластера и дисперсией 
функции распределения дефектов в кластере. 
Неопределенность этих величин приводит к не-
однозначной взаимосвязи Smax(T) с параметрами 
кластеров дефектов. Тем не менее, приведенные 
результаты позволяют дать разумные оценки 
параметров кластеров дивакансий в кремнии, 
облученном быстрыми нейтронами. 
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Numerical simulations of carrier trapping by defects situated in spherical and ellipsoidal clusters are carried out. The simula-
tion results are used to estimate the parameters of divacancy clusters in silicon irradiated with fast neutrons. 
 
